



























































1970年 代J.A.Pop1e等が､ プ ログ ラ ムGau
ssian70を公 表 してか ら､ 分子 に関 す る ab-initio
計 打 は急 連 な発展 を逆 げ その 変 分計,TTの基砧 とな る基底 関
数 につ いて その最 良 の もの をI等るための努力が 和み虫ね ら
れ た｡ しか しなが ら校托 な基 底 関数を用 いた計汗 では計 EII
機 の フ ァイル容丑に よ っ て通 用 され る分子の 大 きさにか な
り制 限が 加 わる こ とは避 けが たい｡ そ こで本 論文.において
は特 に CTH～NO S分子 を例題 と して分子 内の 基底閲数の
指 圧 を安定 なベ ンゼ ン環 と､ それ以外 に分 け る部 に よって
ab-initio計芹 を で きる だ け大 きな分子 に適 用 す ることを
試 み た｡
実 際 には､ D軌 道 を入 れ る こ とによ りN- S閣 Popu
1ationが 約 3 60倍 にな り､ さ らにベ ンゼ ン環 に 3
-21G基 底脚 数 を､ 残 りに 6-31G基底 関 数 +酸素 に
結 合 した炭 累､ 重 粟 そ して坑 費 にD軌道 を入 れ る と約 49
0倍 に もな って い る｡ な おか つベ ンゼ ンに6-31G基 底
関 数 を用 いて 計 拝 した と きに比べ トー タルエ ネル ギーは約 .
0. 15 (%) しか 下が ってお らず､ 近似が 充分 に満足の
い く結 果 が 出て い る｡ 加 えて●フ ァイル容丑 は約 95 (% )
に減少 してお りCPUタ イム も約 85 (% )に減 少 して い
るの で､ 分 別方法 及 び D軌道 の導入 は有効で あ る といえ る｡
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